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Phase Transition Simulation of Nitrogen 
 
 
齊木 麻弥 1)  片岡 洋右 2) 





The phase transition of nitrogen was researched by using a molecular dynamics method. 
The experiments on a lot of conditions were performed, and a steady molecular grouping was 
able to be obtained.  Therefore, the structures of the melt, vaporization and 3-type molecular 
crystals were seen. 
 














































2.4 窒素の文献値 2) 
 融点：63.1 K 
 沸点：77.2 K 





















時間：1～150 K (10 K ずつ上昇) 
分子数：256 個(4×4×4 の積み重ね) 
密度：0.97 [g/cm3] 
ポテンシャル関数：剛体(分子内) 









の変化は Fig. 2 の通りである。 
 
Fig. 2 Volume and potential energy as functions of 
temperature. 
Fig.2 より 20K 、70 K、130 K で相転移したことが
わかる。20 K での相転移は配向秩序相から、無秩序
相に、70 K では融解、130 K で蒸発したものである。




4.1 総ステップ数を 1,000,000[steps]に変える  
 
 Fig. 3 Volume and potential energy as functions of 
temperature in 1,000,000[steps]. 
  
Fig.3 より、30 K 、70 K、120 K で相転移したこ
とがわかる。次に総ステップ数を 100,000 [steps]に戻
し、アンサンブルを NTV に変えて実験する。 
 
4.2 アンサンブルを NTVに変える 
 
 
Fig. 4 Volume and potential energy as functions of 
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4.3 仮想質量係数を 1/1000 に変える  
 
 
Fig.5 Volume and potential energy as functions of 
temperature, virtual mass coefficient is 1/1000. 
 





4.4 仮想質量係数を 1/1000、カットオフ距離を 140        
  Åに変える 
 
 
Fig.6 Volume and potential energy as functions of 
temperature (coefficient 1/1000 in virtual mass,140Å
cutoff distance). 
 
Fig.6 より、70 K、120 K で相転移したことがわか














Fig.7 Volume and potential energy as functions of 
temperature, (The shape of the cell is free). 
 
  





Fig.9-Fig.11 より、1K は α 相、20K では β 相後に γ
相の安定な構造が出来た。α 相は分子が 4 方向にの






Fig.9 Molecular configurations, 1atm,10K (Left: 
The direction of molecule , Right: Angle of the direction 
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Fig.10 Molecular configurations,1atm,20K-1 (Left: 
The direction of molecule , Right: Angle of the direction 
cell of molecule). 
 
  
Fig.11 Molecular configurations, 1atm,20K-2 (Left: 
The direction of molecule , Right：Angle of the direction 















 今回の実験より、70 K 付近で融解し巨視的実験値
に近い値にすることが出来た。これは分子配置の様
子からも見られる。 
 また、固体を調べるときは仮想質量係数 1 で実験
することを勧める。仮想質量係数を小さくするのは
液体から気体への変化を調べる時である。 





たないか、また指定する圧力に応じて α 相、γ 相の





Fig.12 Molecular configurations, 1318atm,1K (On: 
The direction of molecule , Under：Angle of the direction 
cell of molecule). 
 
  
Fig.13  Molecular configurations, 1318atm,40K (Left: 
The direction of molecule , Right：Angle of the direction 
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